General methods, instrumentation, and starting materials:
3911 (6) 275 (6) 1792 (4) 29(2) C (3) 3144 (7) 741 (6) 1579 (4) 33(2) C (4) 3340 (7) 1581 (6) 2201 (4) 34(2) C (5) 4288 (7) 1636 (7) 2801 (4) 34(2) C (6) 4389 (7) 2370 (7) 3445 (4) 35(2) C (7) 3496 (7) 2695 (7) 3244 (4) 35(2) C (8) 2874 (7) 2293 (7) 2481 (4) 32(2) C (9) 6756 (7) 920 (7) 3877 (4) 37(2) C (10) 6966 (7) 144 (8) 4370 (5) 48(2) C (11) 6818 (7) 2004 (7) 4333 (4) 41(2) C (12) 5669 (7) -840 (7) 2346 (4) 38(2) C (13) 5995 (9) -1727(9) 2610 (5) 53(2) C (14) 6664 (8) 59 (7) 2059 (5) 47 (2) (24) 1640 (7) 3728 (7) 2627 (5) 41 (2) C(25) 2788 (8) 5011 (7) 2735 (5) 53(2) C (26) 447 (8) 3754 (9) 2435 (5) 59(3) C (27) 6913 (6) 3749 (7) 1647 (4) 34 (2) C (28) 7522 (7) 3310 (7) 2131 (5) 39 (2) C (29) 7514 (6) 3609 (6) 2839 (4) 32 (2) C (30) 7021 (7) 4384 (7) 2851 (4) 36 (2) C (31) 6610 (6) 4451 (6) 2122 (4) 29 (2) C (32) 6185 (7) 5284 (6) 2130 (4) 35 (2) C (33) 6381 (7) 5749 (6) 2851 (4) 34 (2) C (34) 6874 (6) 5209 (6) 3339 (4) 32 (2) C (35) 5290 (7) 3352 (7) 159 (5) 43 (2) C (36) 5013 (8) 3113 (8) -666(4) 48(2) C (37) 4269 (7) 2280 (8) 350 (5) 49 (2) C (38) 7430 (7) 2733 (7) 371 (4) 37 (2) C (39) 6464 (8) 1376 (7) 232 (5) 50 (2) C (40) 7856 (8) 2980 (7) -292 (4) 45 (2) C (41) 8116 (8) 5381 (7) 702 (5) 44 (2) C (42) 9456 (8) 5773 (9) 1177 (5) 60 (2) C (43) 7841 (8) 6373 (8) 915 (5) 51 (2) C (44) 8242 (7) 5382 (7) 4939 (4) 37 (2) C (45) 7156 (8) 4729 (8) 5230 (5) 48 (2) C (46) 9487 (8) 6167 (8) 5577 (4) 50 (2) (52) 8224 (8) 8153 (8) 5316 (5) 53 (2) Si (1) 5300 (2) -38 (2) 3037 (1) 33(1) Si (2) 1519 (2) 2413 (2) 2010 (1) 36(1) Si (3) 6925 (2) 3794 (2) 707 (1) 34(1) Si (4) 7951 (2) 6235 (2) 4269 (1) 35(1) Ti (1) 5362 (1) 2350 (1) 2002 (1) 34(1) Ti (2) 4926 (1) 3677 (1) 2635 (1) 34(1) ________________________________________________________________ (2) 1.471(10) C(1)-C (5) 1.486(10)
0.9500 C(4)-C (5) 1.463(10) C(4)-C (8) 1.467(10) C(4)-Ti (2) 2.375(7) C(4)-Ti (1) 2.468(7) C(5)-C (6) 1.449(10) C(5)-Ti (1) 2.316(7) C(5)-Ti (2) 2.456(8) C(6)-C (7) 1.414(10) C(6)-Ti (2) 2.419(7) C(6)-H (025) 0.9500 C(7)-C (8) 1.429(10) C(7)-Ti (2) 2.363(7) C(7)-H (013) 0.9500 (2) 2.298(7) C(9)-C (10) 1.547(10) C(9)-C (11) 1.556(10)
0.9800 C(12)-C (13) 1.515(11) C(12)-C (14) 1.538(11) C(12)-Si (1) 1.925(8) C (12)-H(037) 1.0000
1.532 (11) (2) 1.906(9) C(21)-H (012) 1.0000
0.9800 C(24)-C (26) 1.533(10) C(24)-C (25) 1.552(11) C(24)-Si (2) 1.917(8) C(24)-H (001) 1.0000 (2) 2.439(7) C(32)-C (33) 1.397(11) C(32)-Ti (2) 2.428(8) C(32)-H (030) 0.9500
0.9800 C(38)-C (39) 1.534(11) C(38)-C (40) 1.539(10) C(38)-Si (3) 1.928(7) C(38)-H (010) 1.0000
0.9800 C(50)-C (52) 1.564(11) C(50)-C (51) 1.567(11) C(50)-Si (4) 1.902(8) C(50)-H (002) 1.0000
0.9800 Ti(1)-Ti (2) 2.399 (2) C (2)
109 . (2) 113.9(6) C(25)-C(24)-Si (2) 115.9(6) C (26) (31) 148.1(3) (5) 56.96(17) C (6) (4) 28 (4) 42 (5) 11 (3) 11 (3) 21 (3) C (2) 28(4) 17(3) 44 (5) 13 (3) 17 (3) 11 (3) C (3) 33(4) 28(4) 38 (5) 16 (3) 18 (4) 11 (3) C (4) 34(4) 21(4) 51 (5) 16 (4) 18 (4) 15 (3) S22 C (5) 31 (4) 41 (4) 28 (4) 9 (4) 17 (3) 15 (4) C (6) 36(4) 35(4) 41 (5) 21 (4) 20 (4) 18(4) C (7) 39 (4) 48(5) 39 (5) 20 (4) 23 (4) 32 (4) C (8) 34(4) 35(4) 34 (4) 16 (3) 14 (3) 21 (4) C (9) 33(4) 36(4) 43(5) 9 (4) 12 (4) 19 (4) C (10) 35(4) 46 (5) 58 (6) 8 (4) 1 (4) 26 (4) C (11) 38(4) 31 (4) 48 (5) 11 (4) 16 (4) 15 (4) C (12) 33(4) 35 (4) 40 (5) 1 (4) 4 (3) 19 (4) C (13) 71(6) 66 (6) 46 (6) 13 (5) 22 (5) 52 (5) C (14) 49 (5) 46 (5) 61 (6) 22 (4) 34 (5) 28 (5) C (15) 33(4) 39 (5) 50 (5) 24 (4) 15 (4) 16 (4) C (16) 35(5) 28 (4) 52 (6) 4 (4) 6 (4) 1 (4) C (17) 39(5) 43 (5) 63 (6) 12 (5) 25 (4) 9 (4) C (18) 36(4) 42 (5) 64 (6) 13 (4) 17 (4) 22 (4) C (19) 36(5) 72 (7) 66 (7) 36 (6) 18 (5) 21 (5) C (20) 47(6) 35 (5) 147 (11) 12 (6) 33 (7) 13 (5) C (21) 45(5) 63 (6) 55 (6) 22 (5) 16 (4) 38 (5) C (22) 53(6) 62 (6) 61 (6) 23 (5) 31 (5) 24 (5) C (23) 56(6) 106(8) 73 (7) 56 (7) 37 (5) 58 (6) C (24) 36 (4) 41 (5) 46 (5) 10 (4) 6 (4) 23 (4) C (25) 52(5) 42 (5) 72 (7) 11 (5) 26 (5) 30 (4) C (26) 46(5) 65 (6) 74 (7) 9 (5) 15 (5) 38 (5) C (27) 25(4) 32 (4) 45 (5) 8 (4) 14 (4) 16 (3) C (28) 27(4) 34 (4) 57 (6) 12 (4) 15 (4) 16 (4) C (29) 24(4) 32 (4) 39 (5) 13 (3) 11 (3) 14 (3) C (30) 28(4) 36 (4) 52 (5) 14 (4) 15 (4) 21(4) C(31) 24 (4) 28 (4) 35 (5) 5 (3) 7(3) 16(3) C(32) 28 (4) 27 (4) 49 (5) 12 (4) 14 (4) 13 ( (4) 26 (4) 44 (5) 13 (3) 15(4) 13(3) C(34) 20 (3) 30 (4) 45 (5) 7 ( (5) 45 (5) 49 (5) 12 (4) 20 (4) 30(4) C(36) 51 (5) 60 (6) 46 (5) 18 (4) 12 (4) 39 (5) C (37) 33(4) 55 (6) 63 (6) 23 (5) 18 (4) 24(4) C(38) 36 (4) 36 (4) 42 (5) 9 (4) 14 (4) 20(4) C(39) 55 (6) 40 (5) 60 (6) 18 (4) 29 (5) 24 (4) C (40) 46(5) 43 (5) 43 (5) 7 (4) 20 (4) 20 (4) C (41) 49(5) 40 (5) 49 (5) 15 (4) 22 (4) 23 (4) C (42) 41(5) 54 (6) 70 (7) 19 (5) 19 (5) 15 (5) C (43) 56(5) 43 (5) 54 (6) 14 (4) 23 (5) 25 (5) C (44) 37(4) 28 (4) 43 (5) 9 (4) 12 (4) 15 (4) C (45) 52(5) 55 (5) 48 (6) 17 (4) 24 (4) 31 (5) C (46) 50(5) 57 (6) 41 (5) 13 (4) 8 (4) 32 (5) C (47) 45 (5) 41 (5) 46 (5) 13 (4) 21 (4) 14(4) C(48) 32 (5) 53 (6) 75 (7) 19 (5) 24 (5) 16(4) C(49) 47 (5) 35 (5) 77 (7) 24 (5) 26 (5) 4(4) C(50) 31 (4) 32 (4) 45 (5) 4 (4) 10 (4) 13 (4) C (51) 54(5) 55 (6) 54 (6) 11 (5) 24 (5) 37 (5) C (52) 50(5) 47 (5) 54 (6) 4 (4) 12 (5) 25 (5) Si (1) 31(1) 27(1) 44(1) 10(1) 13(1) 16(1) Si (2) 29(1) 38(1) 46(1) 16(1) 14(1) 21(1) Si (3) 32 (1) 32(1) 38(1) 10(1) 14(1) 17(1) Si (4) 32 (1) 32(1) 39(1) 9 (1) 12 (1) 16(1) Ti (1) 28(1) 32(1) 42(1) 10(1) 13(1) 17(1) Ti (2) 30(1) 32(1) 45(1) 13(1) 16(1) 18(1) _____________________________________________________________________ __ (7) -166.7(9) Ti(1)-C(5)-C(6)-C (7) 89.8(7) Ti(2)-C(5)-C(6)-C (7) 63.1(5) C(4)-C(5)-C(6)-Ti (2) -60.6(5) C(1)-C(5)-C(6)-Ti (2) 130.1(10) Ti(1)-C(5)-C(6)-Ti (2) 26.6(5) (7) 167.1(10) (2) 114.4(6) C ( (2) -77.5(7) (2) 131.1 ( (9) 59.7 (7) S41 ________________________________________________________________ Cartesian coordinates for optimized structures of Ti 2 (C 8 H 6 
